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Проведено моделирование энтальпий образования тройных расплавов Ni-Co-Zr 
и Ni-Fe-Zr на основе никеля при 1873 К при их образовании из чистых компонентов в 
рамках метода сильной связи. В качестве исходной информации для моделирования 
использованы результаты расчетов электронных (проведенных в данной работе) и 
структурных (по литературным данным) характеристик. Для расчета электронной 
структуры (плотности электронных состояний) применялся одноузельный подход ме-
тода цепной дроби, учитывающий s, p и d -  электронные зоны и их гибридизацию, 
различные расположения разносортных атомов в сплаве. Для каждой конфигурации 
сплава k проводился расчет плотности электронных состояний, объемных изменений, 
энтальпии образования сплава из чистых компонентов, изменения энтропии, измене-
ния энергии Гиббса. 
Результаты моделирования свидетельствуют о том, что атом никеля в основном 
окружен односортными атомами, атом кобальта – атомами никеля, атом циркония – 
атомами никеля. Увеличение концентрации кобальта и циркония приводит к увеличе-
нию среднего радиуса координационных сфер вокруг этих атомов, что связано с уве-
личением количества атомов циркония (имеющего больший атомный радиус) в рас-
плаве. Количество атомов кобальта и циркония в координационной сфере никеля 
уменьшается при увеличении концентрации примесей. Показано, что в исследуемой 
области концентраций энергетические эффекты при сплавообразовании в основном 
обеспечиваются взаимодействием атомов циркония с никелем в координационной 
сфере атома циркония и атомов циркония с кобальтом в первой координационной сфе-
ре атома кобальта. 
Ключевые слова: X -приближение, ренормированный атом, метод сильной 
связи, энтальпия образования. 
 
Введение 
Важной научной задачей является разработка и апробация методов 
моделирования физико-химических свойств многокомпонентных метал-
лических сплавов [1, 2]. В связи с этим проведено исследование возмож-
ности моделированияэнтальпий образования тройных расплавов на основе 
никеля в системах Ni-Co-Zr и Ni-Fe-Zr при 1873 К. В качестве исходной 
информации для моделирования использованы результаты расчетов элек-
тронных (проведенных в данной работе) и структурных (по литературным 
данным) характеристик. 
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Теоретическая часть 
Для расчета электронной структуры (плотности электронных состо-
яний) применялсяодноузельныйподход метода цепной дроби, учитываю-
щий s, p и d - электронные зоны и их гибридизацию, различные располо-
жения разносортных атомов в сплаве (подробнее см. [3]). 
Для каждой конфигурации сплава k проводился расчет следующих 
величин: 
1) плотность электронных состояний сплава и компонентов сплава; 
3) объемные изменения 
)(k
V  и парциальные объемы )(k
iV
 компонентов; 
4) энтальпия образования сплава из чистых компонентов; 
5) изменение энтропии  при сплавообразовании с учетомэлектронного 
вклада,  изменения энтропии при изменении объема компонентов и вклада 
от упорядочения; 
6) изменение энергии Гиббса 
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Всем учтенным конфигурациям ставилась в соответствие вероят-
ность равная  
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Усредненные по конфигурациям термодинамические характеристики 
исследованных в работе жидких сплавов рассчитывались по формулам 
 
k
kk
p
)()( , VSHG ,,, . 
Обсуждение результатов 
Модельные вычисления проводились для тройных сплавов систем 
Ni-Co-Zr и Ni-Fe-Zr на основе никеля, содержащие суммарно не более 20 
ат. % примеси при температуре 1873 К. Количество конфигураций для 
усреднения составило 18, 36 и 100 при концентрации никеля в сплавах 
91,6, 88,8 и 83,2 ат.% соответственно. Варьируемыми параметрами в рас-
четах являлась внешняя электронная конфигурация атомов сплавляемых 
компонентов и параметр i , характеризующий радиус первой координаци-
онной сферы в сплаве. Согласованность опытных и расчетных значений 
энтальпий образования расплавов из чистых компонентов наблюдается 
при 4,0;7,0Ni ( 0, Zr Co
 ) для сплавов содержащих никеля 88,8 и 83,2 
ат. % Ni  соответственно (сплавы 112,0)(888,0 CoZrNi , 168,0)(832,0 CoZrNi )  и 
7,0;8,0
Ni
  ( 0, 
ZrFe
 ) для сплавов содержащих никеля 91,6 и 83,2 ат. 
%  Ni соответственно (сплавы 084,0)2
(
916,0
ZrFeNi , 168,0
)
2
(
832,0
ZrFeNi ). 
Для исследованных тройных расплавов в изученной области концен-
траций теоретические результатами и экспериментальные данные практи-
чески совпадают (рис. 1, 2).   
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Рисунок 1. Опытные (квадраты) [4] и 
расчетные (ромбы)  для х 0,112 ( 7,0
Ni
 ) 
и х = 0,168   
( 4,0
Ni
 ) значения H  расплавов 
хCoZrх
Ni )(
1
при 1873 К 
 
Рисунок 2. Опытные (квадраты) [4] и 
расчетные (ромбы)  для х = 0,084  
( 8,0
Ni
 ) и х = 0,168   
( 7,0
Ni
 ) значения H  расплавов 
хZrFeхNi )2
(
1
при 1873 К 
 
 
Полученные расчетным путем усредненные по всем рассмотренным 
конфигурациям структурные характеристики Ni,Co,Zr-расплавов приведе-
ны в табл.  
Таблица 
Усредненные радиусы и координационные числа первой  
координационной сферы  в расплавах хCoZrх
Ni )(
1
при 1873 К 
х, ат.% 
 
0,112 0,166 
Координационная  сфера во-
круг атома Ni 
rNi, 
о
А  2,53 2,53 
ZNi 10,84 11,37 
ZСo 0,79 0,54 
ZZr 0,37 0,09 
Координационная  сфера во-
круг атома Co 
rCo, 
о
А  2,58 2,63 
ZNi 10,51 8,97 
ZСo 0,6 1,33 
ZZr 0,89 1,70 
Координационная  сфера во-
круг атома Zr 
rZr, 
о
А  2,57 2,60 
ZNi 10,65 9,66 
ZСo 0,61 1,13 
ZZr 0,74 1,21 
 
Эти данные свидетельствуют о том, что атом никеля в основном 
окружен односортными атомами, атом кобальта – атомами никеля, атом 
циркония – атомами никеля. Увеличение концентрации кобальта и цирко-
ния приводит к увеличению среднего радиуса координационных сфер во-
круг этих атомов, что связано с увеличением количества атомов циркония 
(имеющего больший атомный радиус) в расплаве. Количество атомов ко-
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бальта и циркония в координационной сфере никеля уменьшается при уве-
личении концентрации примесей. Можно сделать вывод о том, что в ис-
следуемой области концентраций энергетические эффекты при сплавооб-
разовании в основном обеспечиваются взаимодействием атомов циркония 
с никелем в координационной сфере атома циркония и атомов циркония с 
кобальтом в первой координационной сфере атома кобальта. 
Выводы: 
1) Применен комплесный подход, позволяющий оценивать 
энтальпии образования трехкомпонентных расплавов никеля с кобальтом и 
цирконием. 
2) Энергетические эффекты при сплавообразовании связаны со 
структурой расплава. 
3) Сопоставление расчетных и имеющихся опытных данных 
показало пригодность модели.  
Вычисления были проведены с помощью программных продуктов 
разработанных автором. 
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В работе ставится задача построения математической модели и расчет с ее помо-
щью концентрационного и  температурного полей, а также распределение скоростей 
движения газовых потов при сгорании отопительного газа в вертикале коксовой печи си-
стемы ПВР. Изучается влияние коэффициента избытка воздуха и характера газодинами-
ки в обогревательном простенке коксовой печи на концентрацию продуктов сгорания. 
В качестве области моделирования рассматривался два обогревательных про-
стенка (вертикала), находящихся вблизи середины коксовой печи системы ПВР объе-
мом 41,6 м3. Рассматривалась трехмерная задача с разбиением области моделирования 
по оси x на 24 клетки; по оси y – на 13 клеток; по оси z – 24 клетки. Размеры вертикала: 
по оси x – 0,48 м; по оси y – 0,40 м; по оси z – 7,2 м. 
